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The phase transition of the sodium chloride aqueous solution was examined by molecular 
dynamics simulation. An application program “Materials Explorer 5.0” was used to obtain 
average potential energy, pressure and pressure tensor. The temperature dependence of the 
anisotropy of the pressure tensor was observed and the surface tension was discussed to calculate 
the boiling point.  
 





































3.1 H2O 300 個のシミュレーション 
使用ソフト：Materials Explorer 5.02) 
  分子数：SPCEwater   300 個 
  熱力学アンサンブル：NTP 
  総ステップ数： 1,000,000 steps 
 時間刻み：0.2 fs 
  ポテンシャル関数：SPCE 
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 MD セルの形状：立方体を保つ 






3.2 H2O 1000 個、NaCl 10 個、空のセルを貼
り合わせるシミュレーション 
使用ソフト：Materials Explorer 5.0 
  分子数：SPCEwater   1000 個 
  分子数：NaCl          10 個 
  熱力学アンサンブル：NTV 
  総ステップ数： 100,000 steps 
 時間刻み：0.2 fs 
  ポテンシャル関数：SPCE,CFF 




3.3 H2O 350K 密度を変えてのシミュレーシ
ョン 
使用ソフト：Materials Explorer 5.0 
  分子数：SPCEwater   1000 個 
  熱力学アンサンブル：NTV 
  総ステップ数： 100,000 steps 
 時間刻み：0.2 fs 
  ポテンシャル関数：SPCE 









4.1 H2O 300 個のシミュレーション 
 H2O のモルポテンシャルエネルギー変化、










































ても 550 K の付近で急激な変化がみられる。
急激な変化のなかで液体が気体に変化したと
考えられる。 
相転移したと考えられる温度 551 K での最
終分子配置を図 3、図 4 に示す。 
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Left: Fig.3 Molecular configuration at 
1.356e+002 ps 
Right: Fig.4 Final molecular configuration 
 
これらの図より、H2O の 551K は沸点である
と考えられる。 
 
4.2 H2O 1000 個、NaCl 10 個、空のセルを張
り合わせるシミュレーション 
H2O 1000 個、NaCl 10 個、空のセルを張り
合わせた状態の初期配置を図 5、図 6 に示す。 
 
Left: Fig.5 Initial configuration of H2O, N = 1000. 
Right: Fig.6 Initial configuration of H2O (N = 





















Left: Fig.7 An example of H2O and NaCl mixture 
when they have evaporated. 
Right: Fig.8 NaCl molecules are found only in the 
dense region. 
 


















Fig.9 Surface tension of H2O vs. temperature. 
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Fig.10 Surface tension of NaCl aqueous 
solution vs. temperature. 
 
これらの図より近似曲線が縦軸 0 と交わる
温度、H2O 533 K、NaCl 水溶液 569 K がそれ
ぞれの沸点であると考えられる。これはサン
プル全体が蒸発すると界面はなくなり、表面
張力は 0 となるからである。 
 
4.3 H20 350 K 密度を変えてのシミュレーシ
ョン 
 シミュレーションで得られたデータを基に
ファンデルワールスの係数 a, b を求めた。 
 










H2O 6.22E-01 3.79E-05  
 
求めたファンデルワールスの係数 a, b を基























Fig.12 Molar Gibbs energy of H
2
O vs. pressure 
around the liquid-vapor equilibrium state. 
 
気液平衡点のグラフより、気液平衡点は  
(p, Gm)  
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の出力例を図 14 に示す。 
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